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????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????P.W. Anderson ???? S = 1=2 ????????????
Resonating Valence Bond (RVB)?????????????????????
?????????????????????????????????????
RVB???????????????????????RVB ?????????
???????????????????????????????????
S = 1=2 ???????????????????????????????
?????????????????? 2 ?????????????????
?????????????????????????????????????
?"?????"?????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????Valence Bond Glass ??????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????S = 1=2 ????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????
????? Yb3+ ????? S = 1=2 ??????????????????
6???????? Ba3Yb2Zn5O11 ?????????????????????
??Yb4 ??????????????????????T > 1:5 K ??????
???????????????????? S = 1=2????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????????????
??????? Ei = 154:4 meV ????????????????????
????????????????????????????? 38:2 meV ??
????????????????? S = 1=2 ???????????????
?????????????????????????????????????
??????? S = 1=2?????????????????????????
??????????????????????????
???????????????????????? Ei = 2:1 meV ????
???????????????? T = 1:5 K???????????????
?????? S = 1=2??????????????????????????
???????????????T = 1:5 K ?????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????
???????????????? S = 1=2???????????????
???????T > 1:5 K ????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????? 1 K  T  0:024 K?????????????????
?????S = 1=2 ???????????????????????????
?????????????????? R log 2???????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
7?????????????????????????????????????
????????????????????
???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
RVB ???????????????????????????????
????????????????
????????????????????????Ba3Yb2Zn5O11 ????
????????????????????????????????????
???
? 1???????????????????????
? 2????????????????????????????????
? 3????? 1???????????????????????????
? 4????Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????
?????????????????????????????
? 5????Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????
??????????????????????????????????
? 6????????????????????????
8? 1?
????
1.1 ?????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????? N ????????????? N ????
??? N ????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????? [1]?
9??????????????P.W. Anderson???? 1973???Resonating
Valence Bond (?????????? RVB)????????????? [2]?2
????? (i; j) ???????? Si;Sj ???????????? Si  Sj ?
????????????????????? Stotal = 0 ??????????
????????????????????????????????? 2 ?
??????????????RVB ???????????????????
????????????????????????????? RVB ???
?????? S = 1=2 ????????????????????????
???????????RVB ??? S = 1=2 ??????????????
?????????????????????????? S = 1=2 ?????
????????????????????? [2] ?????????????
??????????????????????    H3(Cat  EDT  TTF)2?
  (BEDT  TTF)2Cu2(CN)3 ?????? ZnCu3(OH)6Cl2?Na4Ir3O8 ??
?????????????? [3{6]????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????? RVB ???????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????
1.2 ?????????????
S = 1 ?????????????????????????????????
????????????????????????????????? F.D.M.
Haldane ??????????? [7] ??? I. Aeck ??????? Valence
Bond Solid (?? VBS)???????? [8] ????????? 1 ?? S = 1
???????? 2 ?? S = 1=2 ???????????????? S = 1=2
??????????????????CsNiCl3?Y2BaNiO5 ? NENP ???
????????????????????????????????????
???? [9{11] ?VBS????????????????? S = 1=2 ????
???? CuGeO3 ????????????????? (?? SP)??????
??VBS ??? SP ???????????????????????????
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???????????????????????????????? S = 1=2
???????????MgTi2O4 ??????SP?????????????
?? [12]?SP?????????????????????VBS ???????
Valence Bond Crystal (VBC)????????SP ?????????????
????????????????????????????????????
??S = 1=2?????????? Ba2YMoO6 ????? Valence Bond Glass
(VBG)????????????? [13]?VBG ??? VBC ????????
???????????????????????????? RVB ??????
????????????????? S = 1=2???????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????VBG ????????????
?????? [14] ?
1.3 ????????
????????????????????????????????????
???S = 1=2??????????????????????
H =  J
X
<ij>
Si  Sj (1.1)
?????????????Si ???? S = 1=2 ?????? J ?????
????????????????????? 3 ?????????????
??? 0 ??? 2 ?????? jStotal = 0i ???????????????
? 1 ??? 9 ?????? jStotal = 1i ??????????????????
2 ??? 5 ?????? jStotal = 2i ???????????????????
??? Stotal = 0 ????????????????????????a; b ??
????????????? j !abi = ("a#b   #a"b)=
p
2 ???? j2i = j !12 !34i,
j3i = j !13 !42i, j4i = j !14 !23i ????????????? (1.1) ??????
jLi =
p
2
3
(j2i+ ! j3i+ ! j4i) (1.2)
jRi = jLi (1.3)
???????????????? [15]???? ! = exp (2i=3)???????
?????????????????????????S = 1=2????????
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?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????2???????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???
??????????????????? jRi?jLi????????????
?????????????????? [15]?????????????????
??????????????????????? 4?????????????
????????????????????? 4 3  2 3 = 6 ???????
??????? jRi?jLi???????????
QA = (X
00 + Y 00 + Z 00)=
p
3 (1.4)
Qu = (X
00   Y 00)=
p
2 (1.5)
Qv = (X
00 + Y 00   2Z 00)=
p
6 (1.6)
???????????????????????? X 00; Y 00; Z 00 ??????
? x; y; z ???????????????i?????????????????
xi; yi; zi ?????X 00 =  x1+x2+x3 x4?Y 00 = +x1 x2+x3 x4?
Z 00 = +x1 + x2   x3   x4 ??????????????????????
???????????Hk ?
Hk =  
p
3gE
2
@J
@QE

0
(Qux +Qvz) +
k2E
2
(Q2u +Q
2
v) (1.7)
????????? gE ????????????????????????kE
?????????????????????????????????
jui = (jLi+ jRi)=
p
2 (1.8)
jvi = (jLi   jRi)=
p
2 (1.9)
??????
x = jui hvj+ jvi huj (1.10)
z = jui hvj   jvi huj (1.11)
12
????jRi ? jLi ??????????? 2?????? (1.7)???????
????????????????????????????????????
????????S = 1=2????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????
???????????? ZnV2O4 ?MgV2O4 ? S = 1 ??? V3+ ????
???????????????? Tst = 50 K?Tst = 65 K ?????????
?????????????????? [16, 17]??????? S = 1 ?????
VBS??????????????????? S = 1=2???????????
??S = 1 ???????????S = 1=2?????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????? [15] ???????? S = 1=2?
?????????????????????????????????????
??????????????????????????S = 1=2???????
?????????????????????????????????????
???????????
1.3.1 ????????
???????????????????????????????S = 1=2
????????????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11
????????S = 3=2 ?????????????? Co4B6O13 ??S = 1
????????????????????? fNi4Mo12g?????????
Co4B6O13 [18]
Co4B6O13 ? Co2+ ??????????????????????????
?????????????????????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????? B3+ ???? O2 
?????????????????????????????????????
??????????????????? Co2+ ???????Co2+ ?????
???? 3d7 ????????????? S = 3=2?????? O2{ ?????
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?????????S = 3=2 ????????????????????? 4?
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????? 60T?????
?????????????????????????????????????
10T ??????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?? T = 2K ??? T = 7K ??????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
S = 3=2 ????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????
????? fNi4Mo12g [19]
[Mo12O30(2 OH)10H2fNi(H2O)3g4] ??????? fNi4Mo12g ?????
?????????????? Ni2+(S=1)????S = 1 ??????????
??????????? 3?????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????
1.4 ?????????
A2B2O7 ????????????????? A;B ?????? AB2O4 ?
?????????????? B ?????????????????????
14
? 1.1 ????????????????????????????????
???????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????? (????????????????????
???????????????????????????? 2 ????????
?????)?????????????????????1 ?????????
?????????????? 4 ???????? 2 ????????????
? 2 ?????????? 2 in - 2 out ?????? 2 ???????????
??? 6 ???????????? 3 ???????????????????
??????????? H2O???????????????????????
?????????????????????????????????? [20]?
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
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1.4.1 ???????
?? ZnCr2O4 [21], HgCr2O4 [22], CdCr2O4 [23]????? Cr3+ ?????
??????Cr3+ ? S = 32 ???????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????
1.4.2 ???????????? A2B2O7
???????????? Dy2Ti2O7, Ho2Ti2O7 ?????????????
???? 1/2 ??????? [24]?????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????? [25{28] ?Yb2Ti2O7 ??????
????????????????????????? [29]?????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????? [30] ????????????
?????????????????????????????Hg2Cu2F6S ??
Cu2+ ?????? S = 1=2 ??????????????????? 150 K ?
?????????????????????????NMR ?????????
?? 2 K ????????????????????????????????
??? [31]?????Yb2Ti2O7 ? Hg2Cu2F6S ???????????????
???????????????????????????
S = 1=2 ????????????????????????????????
????????????????????????? [32] ?????????
????????????????????????????? [33]?????
?????????????????????????????????????
??????? [34,35]???? S = 1=2 ??????????????????
???????????????????
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1.5 ???????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????"???????????
????"????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
? [32{35]????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????
3d ?????????? LiInCr4O8?LiGaCr4O8 ? Cr3+ ???????
?????????????? [36]??????? 3d ??????????
? [21{23, 37] ??????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????
????????????????? SCGA (the self consistent Gaussian
approximation) ???????????????????? [38]???????
17
? 1.2 ??????????????????????????????
? [38]?JA ? JB ???????????????????????????
??????? J > 0(< 0) ????? (???)????
??
Hbreathing = JA
X
<ij>A
Si  Sj + JB
X
<ij>B
Si  Sj (1.12)
?????????????????????????????????????
???????< ij >A?< ij >B ????????????????????
?????????????????????????????????????
???? JA?JB ????JA = JB ????????????????????
JA = 0 ??? JB = 0 ??????????????????? 1.2 ?????
????????????????????????? JA ? JB ???????
????????????????????????????????????
?????????????? (???)??????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????
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1.6 ???? S = 1=2 Yb3+ ???
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????? S = 1=2 ????????????????????
???????????? S = 1=2 ????????????????????
?????? S = 1=2??????????????????????????
??????????????????? S = 1=2 ?????????????
?????????????????????????????????????
????????Kitaev ????????????????????? [39,40] ?
??? Yb3+ ???? 4f13 ????????1??????????????
??? S = 1=2 ?????????? L = 3 ???????????????
J = 7=2 ???????Yb3+ ??????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????? 4 ?????????????????
?????????????????????????? Yb3+ ???????
? S = 1=2 ????????????????? S = 1=2??? Yb3+ ????
???????????????????????
1.6.1 Yb4As3
Yb4As3 ????? S = 1=2 ??????????????????????
????????? Yb3+ ???? Yb2+ ???? 1:3 ???????????
300 K ??????? Yb3+ ????????????????????? [41]
?? 1.3 ? Yb3+ ?????????????????????? Yb3+ ???
???????????????? 3??????? 4????????????
????????????????????????? 1.4??????????
????????????????? S = 1=2 ???????????????
?????????????????????????????????????
????? [42]??????????????????????????????
????????????????????????? [43]?????????
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???????????????????????????? Cu benzoate [44]
?????????????????????????????? S = 1=2 ?
???????????? [45] ??????????????????????
???????? [42, 46, 47] ?? 1.5???????????????????
????????????????????? Yb4As3 ???? S = 1=2 ???
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
S = 1=2 ????????????????????????????????
???????????????????????????????????
? 1.3 Yb4As3 ???????????????????????? [42]??
??????????????????
1.6.2 YbAl3C3
?????????????????????????????? YbAl3C3 ?
????????????????? Yb3+ ????????????????
??? [49] ????Ts = 77 K ??????????????????????
???? [50{52] ?????????????????????????????
20
? 1.4 Yb4As3 ???????????????????????????
?????????? [42]?
? 1.5 Yb4As3 ??????????????????????????
?????????? [48]?
????????????????????????????????????
1.6 ??? [53]?? 1.6(a)?????????????????????????
??????????? 20, 33, 43 meV ????????? T = 1:5 K ???
?????? S = 1=2 ??????????????????????????
? S = 1=2 ???????????????????????????????
????????????? [54]?? 1.6(b) ????????????????
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?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????
? 1.6 (a) YbAl3C3 ??? LuAl3C3 ?????????????????
???? (b) YbAl3C3 ?????????????????????????
??????? [53]
1.6.3 Yb2Ti2O7
??? 2?? Yb3+ ??????????????????????????
????????????????????????????????????
???????? Yb2Ti2O7 ???????????????????????
????????????????????????????????????
? [24,55] ?? 1.7 ????????????????????????????
?????? 4 ????????????????????????? 50 meV
22
????????????????????? S = 1=2 ???????????
?????????????? XXZ?????????????? [24, 55{57] ?
????Yb3+ ??????????????????????????????
??????????????? [30, 58, 59] ????????????????
?????????????????????????????????????
????????? [60{63] ????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????? [59] ??????????????
H =
1
2
X
ij
Jij S

i S

j (1.13)
?????????????????????? Jij ?????
J01 =
0@ J2 J4 J4 J4 J1 J3
 J4 J3 J1
1A (1.14)
?????????? r0 = a8 (1; 1; 1) ? r1 = a8 (1; 1; 1) ? r2 = a8 ( 1; 1; 1)
? r3 = a8 ( 1; 1; 1) ??????????????????????????
r0 ? r1 ????????????????????????
J1 =  0:09 0:03 meV (1.15)
J2 =  0:22 0:03 meV (1.16)
J3 =  0:29 0:02 meV (1.17)
J4 = 0:01 0:02 meV (1.18)
(1.19)
????????????????????????????????? [59] ?
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????? Yb ?????????????????????
???? [64] ??????? Yb2Ti2O7 ??????????????????
????????????????????????????
23
? 1.7 ??????????????? R2Ti2O7 ??????????
? [24,55,65{68]????????????????????????????
??????????????????????????????????
1.6.4 ???
????? Yb ???????? S = 1=2 ????????????????
???????? S = 1=2 ????????????????????????
??????? 4f ????????? S = 1=2 ??????????????
????3d???????????????????????????????
? S = 1=2 ???????????????????????????????
????????????????? S = 1=2???????????????
?????????????????????????????????????
??????????Ba3Yb2Zn5O11 ? T > 1:5 K ?????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????
1.7 Ba3Yb2Zn5O11 ?????
???Yb3+ ????? 1/2 ????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ?????? [36]?Ba3Yb2Zn5O11 ? Yb3+ ????????
???? 1.8(a) ??????? Yb4 ???????? 3.3 A?????????
Yb4 ???????? 6.2 A???????? F43m ????????????
????? Yb3+ ??? (4f13; J = 7=2) ?????????? 1.8(b) ????
24
? 1.8 Ba3Yb2Zn5O11 ????? (a) Yb3+ ??????????????
??????????? 3.3 A? 6.2 A????????????????(b)
YbO6 ?????Yb3+ ???? C3v ???????? O2  ???????
?????? Z ?????????????????Z^ ? Yb4 ??????
????????????? Yb ????????????????(c) ???
??? 3.3 A??? Yb4 ????????????????????????
???
?????????????????????? C3v ????????????
??????????????????????? 1.9 ??????????
300 > T > 0:4 K ????????????????????????????
????????????????
HCEF = ( 2=3)B4[O04   20
p
(2)O34]
+ (16=9)B6[O
0
6 + 35
p
(2)=4O36 + (77=8)O
6
6] (1.20)
??????? B4 ? B6 ?????????????Onm ? Stevens ???
????Bn ?????????????????????Onm ????? J ?
???????
25
O04 = [35J
4
z   30J(J + 1)J2z + 25J2z   6J(J + 1) + 3J2(J + 1)2] (1.21)
O06 = [231J
6
z   315J(J + 1)J4z + 735J4z + 105J2(J + 1)2J2z
  525J(J + 1)J2z + 294J2z   5J3(J + 1)3 + 40J2(J + 1)2   60J(J + 1)]
(1.22)
O34 = 1=4[Jz(J
3
+ + J
3
 ) + (J
3
+ + J
3
 )Jz] (1.23)
O36 = 1=4[(11J
3
z   3JzJ(J + 1)  59Jz)(J3+ + J3 )+
(J3+ + J
3
 )(11J
3
z   3JzJ(J + 1)  59Jz)] (1.24)
O66 = 1=2[(Jx + iJy)
6 + (Jx   iJy)6] (1.25)
????
????? CEF ????
CEF =
NAg
2
j
2
B
kB
P
n exp ( En=T )P
n j hnjJ jni j2 exp ( En=T )
T
+
P
n
P
m 6=n j hmjJ jni j2(exp ( En=T )  exp ( Em=T ))
Em   En
!
(1.26)
????
T > 30K????? cubic ???????????????????????
??????????????? C3v ???????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????? 523 K ????????????????????????
?????Yb3+ ????? S = 1=2?????????????
?????????????????? S = 1=2?????????????
??????????????
Hspin =  J
X
ij
Si  Sj (1.27)
26
? 1.9 Ba3Yb2Zn5O11 ??? (a) 0 K < T < 350 K???????? [69]?
???????????????????? CEF Hamiltonian ??????
???????????????????????????????????
(b) T < 30 K ??????? [69]????????????????????
1/2 ? Heisenberg Hamiltonian ????????????????????
???????????????
??????????????? Z ??????? R ????? Yb ??? 1
mol ????????????? E ?
E =   @
@
lnZ (1.28)
?????????? C ?
C =
@E
@T
(1.29)
27
? 1.10 (a) Ba3Yb2Zn5O11 ??? [69]?????????????
Ba3Lu2Zn5O11 ????????????????????????????
??????????? 1/2 ? Heisenberg Hamiltonian ?????????
??????????????????????????(b) Ba3Yb2Zn5O11
??????? [69]?R ????????????? 1/2 ? 4???????
??? Rln(2) ???????????????? 20 K ??????????
3/4 ????????
???????????????? T < 30K ?????? 1.9 ???????
?????????? 1.10 ?????????J =  6:43(1) K ??????
????????????????????????????????????
? S = 1=2 ???????????????????????????????
???
????????????? 30 K > T ??????????? S = 1=2 ??
???????????????????????????? S = 1=2????
28
Yb ???????????????????????????????????
???????????????? S = 1=2????????????????
????????????????????????? S = 1=2???????
????????????????????T = 0:4 K ????????????
???? 1 K > T > 0:4 K ????????????????????????
????????S = 1=2?????????????????????????
????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????? jStotal = 0i ! jStotal = 1i ???
jStotal = 1i ! jStotal = 2i ????????????????????????
???????????????????????? jStotal = 0i ! jStotal = 1i
?????????????????????????????????? 1.11
??????????????????? a ? X ??????????????
? 1.8(c) ????????????????????? a = 3:3 A??????
???????????? T = 1:5 K?????????? J =  0:55 meV ?
??????????????????? h! = jJ j = 0:55 meV ???????
??????????? h! = j2J j = 1:1 meV ???????????????
????????????????????????????? Q = 1:3 A 1 ?
????????????????????????????????? a ??
???????
p
2=a??????
29
? 1.11 ???? S = 1=2 ???????????????????????
????????????????????????????????? (1.1)
????????? T = 1:5 K?????????? J =  0:55 meV????
30
? 2?
??????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????
2.1 ?????
?????? 1:675  10 24 g, ?? 0, ??? 1=2, ??????? n =
 1:913N ????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? 0:1?
10meV???????????????? 5?100meV???????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????? m ?kB ????
????????????????? v ?? v + dv ?????????????
dv ????
(v) / v3 exp

 1
2
mv2=kBT

(2.1)
31
????  ? v ????????????????????
v =

3kBT
m
1=2
(2.2)
E =
1
2
mv2 (2.3)
????????????????????????? ( 2.4 )????????
???
E = kBT (2.4)
??? v ?????????????  ???????? h ????
 =
h
mv
(2.5)
???????? k ?
k =
2

(2.6)
????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????? total ???????????????????????
??????  (????????????????????)?????????
(total???) = [time 1]=[area 1][time 1] (2.7)
= [area] (2.8)
???????????????????????????????? dd
 ???
????????????????? d
 ??????????????????
????????  ? 
 ?????????????????????? d2d
dE0
???????????????????????????? d
 ??????
?????????????? E0 ?? E0 + dE0 ??????????????
?????????????????? dE0 ? d
 ?????????????
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???????????????????????????? (??)?????
??????????????????
?????????????? k ???? k0????????? ?????
0 ?????????????? k; ???? k0; 0 ???????Wk;!k0;0
?????????????? dd
 ?????
d
d


!0
=
1

1
d

X
k0 in 

Wk;!k0;0 (2.9)
???????? Fermi ????X
k0 in d

Wk;!k0;0 =
2
h
k0 jhk00jV jkij (2.10)
????????????????????????????????????
????? k0 ? d
 ???????? k0 ????????????????
?????????????????????? Y ????????????
????????????????? vk ?
vk =
(2)
2
Y
(2.11)
?? k0 ?????????????
E0 =
h2
2m
k02 (2.12)
?????
dE0 =
h2
m
k0dk0 (2.13)
????
?? k0 ????? (2.11)??
k0dE
0 =
1
vk
k02dk0d
 (2.14)
=
Y
(2)2
k02dk0d
 (2.15)
??????? (2.13)??????
k0 =
Y
(2)3
k0
m
h2
d
 (2.16)
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?????????????????????????????????
k =
1p
Y
exp(ik  r) (2.17)
????
????????????? (2.10)????? hk00jV jki?
hk00jV jki =
Z
k0

0V kdRdr
=
1
Y
Z
exp( ik0  r)0V exp(ik  r)dRdr (2.18)
???????? ?
 =
1
Y
h
m
k (2.19)
????
????????? (2.9)????????
d
d


!0
=
k0
k

m
2h2
2
jhk00jV jkij2 (2.20)
??????
??
E + E = E
0 + E0 (2.21)
????????????
d2
d
dE0

=
k0
k

m
2h2
2
jhk00jV jkij2 (E   E0 + E   E0) (2.22)
????
2.2 ???????
???? Fermi ????????????????????????????
????????????????????????????????????
d2
d
dE0

!00
= (r20)
2 k
0
k
jh00j  P?jij2 (E   E0 + h!) (2.23)
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??? [70] ????????? me????? e???? c??????
r0 =
e2
mec2
(2.24)
??????  ??????? ???????????????h! = E   E0
??????? P? ?
P? =Q^ (P  Q^) (2.25)
P =  1
2B
M(Q) (2.26)
M(Q) =
Z
M(r) exp(iQ  r)dr (2.27)
???????M(r) ?????????????????
P? = P   (P  Q^)Q^ (2.28)
???
P y?  P? =fP y   (P y  Q^)Q^g  fP   (P  Q^)Q^g
=P y  P   (P y  Q^)(P  Q^)
=
X

(   Q^Q^)P yP (2.29)
????? (2.23) ????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????
????????????? p ??X
0
p jh00j  P?jij2 (2.30)
?????????
  P? = xPx + yPy + zPz (2.31)
????????????????????
h00jxP?xji = h0jxji h0jP?xji (2.32)
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??? X

p hj2xji = 1 (2.33)X

p hjxyji = 0 (2.34)
????????????????
d2
d
dE0
=(r0)
2 k
0
k
X
0
p
X

hjP y?j0i h0jP? ji  (E   E0 + h!) (2.35)
= (r0)
2 k
0
k
X


   Q^Q^


X
0
p hjP yj0i h0jP ji  (E   E0 + h!) (2.36)
??? [70]?
?????????
Fd(Q) =
Z
d(r) exp(iQ  r)dr (2.37)
??????????????????????????????
d2
d
dE
= (ro)
2 k
0
k
X

(   Q^Q^)
X
ld
X
l0d0
F d (Q)F

d (Q)

X
0
p hjSl0d0 exp( iQ Rl0d0)j0i h0jSld exp(iQ Rld)ji
 (E   E0 + h!) (2.38)
??????? d ????????????????????????????
l ??????????????d?????????????Rld ??????
?????????????????????????????????????
???
1
4
Z
d

d2
d
dE
(2.39)
????????????????????????????????
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2.3 ??????????
????????????????????????????? v(km/sec.)?
??  (A)?????
v = 3:956
1

(2.40)
??????????????? E (meV)?
E = 5:227v2 (2.41)
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???? (Time of Flight ????)????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????Bragg?????????????
? (?????)?????????????????????? HRC ????
PELICAN ???????HRC ??????????????? (Ei)?????
??????? (Ef ) ??????????????????????PELICAN
???? Ei ?????????????????Ef ????????????
????????????????????? 3He ?????????????
???????????????????????????????
2.3.1 HRC ???
???????????? (High Resolution Chopper Spectrometer, HRC) ?
Japan Proton Accelerator Reserch Complex (J-PARC) ???????????
?? (MLF) ??????????????????????????????
? [71,72] ?
37
??????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????? Ei ??????????????????????
????????????????????????? Ef ??????????
????? Q ??????????????????????????????
???
HRC ??????
HRC ?????J-PARC ??????????????MLF ?? BL 12 ?
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????? Ei ?????2015 ??? 10 meV ?? 500 meV ???
?????????? Ei ?????????????????????????
?????????????????????????????? eV ?????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????100meV ??
?????????????????????????????????????
?????
HRC ??????
??? HRC ?????????????????????????????
??? E=Ei > 2:5% ??????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????? [73] ?HRC ?????????
???? 2.1???????????????????????????? 15 m
???????????????????? Ei ???????????????
38
? 2.1 ???????? HRC ???????????
?????????????????????????????????????
?????????????????? 1 m ????????????????
??? 4 m ??????????? 2 ? 3 < 2 < 40 ??????3He ??
????????????
2.3.2 PELICAN ???
PELICAN ???? Australian Nuclear Science and Technology Organisa-
tion (ANSTO) ???????? Australia's Open Pool Australian Lightwater
(OPAL) ??????????????????? Bragg Institute ??????
?????????????????????????????????????
?????? [74, 75] ?
??????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????? Ef ??????????
????? Pyrolytic Graphite(?? PG)????????? PG?????? c
39
? 2.2 15.24cm ???????????? 10.16cm ???????????
? 300K? 80K??????????? [76]
?
?????? Bragg????
2
c
= 2ki sin  (2.42)
??????(002)Bragg?????????????????????????
????? =2; =3;    ?????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??? 2.2 ????????????????????????????????
????????????????? Ei ??????????????????
?????????????????????????????? Ef ?????
???
PELICAN??????
PELICAN??????? OPAL ????????????????? CG1
?????????????????????????????????????
????????????????/????????????????????
?????????????????????????????????????
??????
40
? 2.3 PELICAN ??????? [74] ?A??????????B?????
??????C???????????D????????????E????
????????????F???????????G????????H???
????I?????J?3He????????
PELICAN??????
? 2.3? PELICAN??????????????????PG??????Ef
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????? 50 mm 20 mm ??????
???PG?????? 0.5????????????Ei? 2:1 meV  14:2 meV
????????????????? E=Ei > 2:5% ????50 eV  350 eV
????????????? Q = 0:08  4:5 A 1 ????? Q = 0:05 A 1 ?
????????? 3He ???????????????????? 2:5 m ??
?????????????? 2 ? 10 < 2 < 125 ????????????
??????????????????????????????????
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? 3?
??
???? Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????? Yb3+ ?
?????????????????????????????????????
????30 K > T > 1:5 K ??????????????????? S = 1=2
????????????????????????????????? [69]??
?????????????????
 S = 1=2????????????????????????
 S = 1=2 ?????????????????????????????
?????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????? S = 1=2 ?????
??????????????????????????????Yb3+ ? J ?
?????????????????????????????????????
?????????Yb3+ ?????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????Ba3Yb2Zn5O11 ?????????????????
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?????
43
? 4?
?????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ? Yb3+ ??
? (4f13)????????????????Yb3+ ? C3v ??????????
??????????????J ???? 4 ?????????????????
??????????????????????????????? 120 meV?
???????????????? Yb3+ ?????????????????
??????????????????????????????? S = 1=2?
????????????????????????????????????
????????????????????????????? Ba3Y b2Zn5O11
?????????????????????????????????????
?????????
4.1 ????
Ba3Yb2Zn5O11 ????????? J-PARC ?????? HRC ?????
??????????????HRC ???? 100meV ???????????
???? Ei ???????????????????????????????
????? 17:7 g ????????????????????????????
??????????????
HRC ???????????????????????????? Ei =
44
? 4.1 HRC ?????????????????
154:4 meV ???????????????????????????????
??????????? 3 K, 200 K, 300 K ????????????????
?????????? h! = 5:51 meV ?????4He ??????????
????? 3 K, 200 K 300 K ????????????? Ei = 154:4 meV ?
????????????????????????? h! = 5:51 meV (T =3
K) ?????ISIS ??????????? MARI ?????????????
?????????? T = 5 K????????? Ei = 150 meV ??????
??????????????????????? h! = 7:60 meV ?????
4.2 ????
HRC ???????? T = 3 K, 200 K, 300 K ?????????????
?????? 4.2(a), (b), (c) ????20 meV < h! < 80 meV ???????
?? 3 ?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
h! < 40 meV ???? 3?????????????????????????
??????????????????????????????????
? 4.3 ? 3 ?????????????????????????? h! =
32  44 meV, h! = 44  64 meV, h! = 64  72 meV ???????????
? 0.5 A 1 ??????????????????? 0:25A 1 ????Yb3+
?????????????????????????Q ??????????
?????Yb3+ ?????????????????????????????
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? 4.2 HRC ??????? Ei = 154 meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????h! = 38:2 meV,
55:0 meV, 68:3 meV ????????????????????????
???????????????????? (a)T = 3K (b)T = 200K
(c)T = 300K ????
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Yb3+ ?????????????????????
? 4.3(a),(b),(c) ???????????? 4.2 ?????????????
Q = 2:8  3:2 A 1 ???????????????????????????
?????????????????????????????3???????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????? 3??????
?????????????????????????????????????
????? 20 meV < h! < 80 meV ????????? 3?????????
?????????????????????????????????
??????????????????????? 4.4 (a)??????????
??????????????????? h! = 38:2 meV,55:0 meV,68:3 meV
???????????????????h! = 5:12 meV,9:41 meV,2:99 meV
?????h! = 55:0meV ???????????????? h! = 5:51 meV
?????????????????????????????????????
?????????????????? [77, 78] ????? 4.4 (b), (c) ????
?????????????????????????????????????
???????????????????????
???? 4.5 ? ISIS ????????? MARI ????????????
T = 5 K ????????????????????????????? 3??
?????????????? HRC ??????????????? HRC ?
??? h!  100 meV ??????????? MARI ???????????
????????????????????????????????????
????????????h! = 50 meV?h! = 75 meV ?????? Q > 10
A 1 ?? Q ???????????????????????????????
Y b3+ ???????????????????????? HRC ???????
????????????????????????????????????
???
47
? 4.3 ??????????????????? HRC ???? T = 5K
????????????? h! = 32  44meV, h! = 44  64meV,
h! = 64  72meV ??????????????????????????
?????????? Yb3+ ?????????? [79]
4.3 ??
4.3.1 ??????????
????????????????????????????????????
?????????????????? Yb3+ ????????????????
?????????? 4.6 (a)???????????????? Ba3Yb2Zn5O11
??????? 3???????????????? 4????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????
??????????????????? Yb2Ti2O7 ? YbBa3Cu3O7 ????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????? Yb3+ ???? C3v ??????????????????????
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? 4.4 ????????????????????????????????
? Q = 2:8  3:2A 1 ??????????????????? 4.1 ????
?????????????? Table 4.1 ????????????????
???????????????????????????????????
????????????????
?????????? 4 ?????????????????????????
??????????????
????????? Yb3+ ? CEF Hamiltonian ?
HCEF = B
0
2O
0
2 +B
0
4O
0
4 +B
3
4O
3
4
+B06O
0
6 +B
3
6O
3
6 +B
6
6O
6
6 (4.1)
??? [80,81]?Bnm ? Onm ??????????????? Stevens' operators
????
????????????????? (2.36)?? P ??????
P =
1
2
gJF (Q)J (4.2)
49
? 4.5 MARI ??????? Ei = 150meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????????? T = 5 K
????
???????
Icalc(Q; h!) = (r0)
2g2J
Q0
Q
X
;=x;y;z
(   Q^Q^)F 2(Q)
 p hjJj0i h0jJ ji  (h!   E0 + E) (4.3)
??? [82]???????? g ??? gJ????????Q?????????
????? Q^ ????????????????? ji ????? j0i ????
??????? p ????????????????? F (Q) ????????
?????????????????????? r0 ?
r0 =
e2
mec2
(4.4)
????????????r0 =  0:54 10 12 cm ???????  ?????
??e ?????me ???????c???????????????????
????????
Ipowdercalc (Q; h!) =
Z
d
Icalc(Q; h!); (4.5)
????????????????????????????????????
????? d
 ???????????
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? 4.6 ?? H = 0:1 T ???????????????? (4.1) ?????
?????????????? 4.1 ???????????????????
???????
4.3.2 ????
? 4.4 ????? 2:8 A 1 < Q < 3:2 A 1 ???????????????
??????????????? (4.5) ??????????????????
??????????????????????? Bmn ????????????
? 4.4 ? T = 3 K ????????????????????????????
????? Levenberg-Marquat??????????????????????
????????? 3 ??????????????????? 6 ??????
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??????????????? 6?????????? Bmn ????? [83] ?
?????????????? 4.6 (b) ??????????????????
SQUID ??????? Quantum Design ???????? MPMS ?????
??? 1.8K????????????????? 0.1 T ???????????
Levenberg-Marquat ???????????????????????????
???????????????????????????????????
?????
?????
y =
0B@y1y2
...
1CA (4.6)
?????????????
f =
0B@f1(x)f2(x)
...
1CA (4.7)
?????????? !i ???????
2 =
X
i
!i [yi   fi(x)]2 (4.8)
???????????? x ???????????????????????
? [84]??????????????????????????????????
??????????????????????????????? y ????
????????????????????????f ????????????
??????????x??????????????????????????
???????????????????????????????
?????????
?????????
 Levenberg-Marquardt ? [84]
 ????????? [83,85]
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?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????? Levenberg-Marquadt ???????????????????
???
?????
Levenberg-Marquadt ?????????????????????????
??????????????????????????????? [84]????
???????? f(x)??????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????? 2 ????????????????????
?????????x???? d??????? 2 ????
2(x+ d) = 2(x) + 
0@X
j
dj
@2
@xj
1A+O(2) (4.9)
????
?????????? d??????? g
dj = gj   @
2
@xj
(4.10)
??????????????? 2 ???????????????????
?????? x(k) ???? 2 ??????????????? g ????x(k)
???? g ??????????? x(k+1) ?????????????????
????????????????????????????? g ??????
????????????????????????????????????
Gauss-Newton?
Levenberg-Marquadt ????????????????????? Gauss-
Newton ????????? [84]???? Newton ????????????
Newton????????
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2 ? x = x0 ????????
@2
@xj

x=x0
= 0 (j = 1; 2; : : : ;m) (4.11)
????????? 2 ????????
?????????????????????????? Gauss-Newton ??
???????? Newton??Levenberg-Marquadt ?????????Newton
??? (4.11)???????k?????? x(k) ???
mX
k=1
@22
@xj@xk
xk =  @
2
@xj
(4.12)
?x???????????????
x(k+1) = x(k) +x (4.13)
??????x??????????????? (4.8)??????
 @
2
@xj
= 2
X
i
@fi
@xj
!i[yi   fi(x)] (4.14)
@22
@xj@xi
= 2
X
i

@fi
@xj
!i
fi
xk
  @
2fi
@xj@xk
!i fyi   fi(x)g

(4.15)
????? (4.15)??mm???????????? (Hessian)????Newton
??????????????????? (????????)????????
??????? x0 ????????????????????????????
??????????????????????
?? Gauss-Newton ?????????Newton ?????? (4.15)????
2??????? (4.12)???????Gauss-Newton ????????????
? (y   f(x))??????? f ? 2????????????????????
????????????? 0???????????????????????
1??????????A
A =
0B@
@f1
@x1
   @f1@xn
...
. . .
...
@fm
@x1
   @fm@xn
1CA (4.16)
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?????W
W =
0BBB@
!1 0
!2
. . .
0 !n
1CCCA (4.17)
????? 2????????? (4.12)?
(ATWA)x = ATW (y   f(x)) (4.18)
????????????W 1=2A ? A?W 1=2y? y?W 1=2f(x)? f(x)??
??????????????????????? (4.18)?
ATAx = AT (y   f(x)) = ATv  b (4.19)
??????? y   f(x) = v ????
Levenberg-Marquadt ?
Levenberg-Marquadt ?? Gauss-Newton????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????? [84]??????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????Gauss-Newton
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????? 2 ??????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????
Levenberg-Marquadt ??? (4.19)???????????????????
?????x? 
(ATA) + I

x = b (4.20)
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??????????????? [84]?I ?????? ? 0 ????????
???????
x = (ATA+ I) 1b (4.21)
???? = 0??? Gauss-Newton????????  >> jATAj???
x  1b (4.22)
??????????????????????????????????Gauss-
Newton ????????????????????????????  ???
??????????????????????????  ?????????
?????????????????
Levenberg-Marquadt ???????????
?????????? Levenberg-Marquadt ???????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????? 2 ?????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????
 ??????????????????????????????????
????????????????????
 Levenberg-Marquadt ???????????????????????
?????
 Levenberg-Marquadt ???????????????????????
??? (??????????)????????????
?????????????????????????????????????
????????????Levenberg-Marquadt ??? 4.4 ?????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????????????
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?????????
?Levenberg-Marquadt ????????????????????????
?????????????????????????? [83, 85]??????
????????????????????????????????????
? f(x) ???????????????? (???????????????
???) ????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??? [86] ??????????????????????????????
?????????? 2 ?????????????????????????
Levenberg-Marquadt ??????????????????????????
????????????????????????????????? matlab
??????????????????????????????
1. ????????????? 20 ??????????????????
?????????? (???)??????
2. ?????????????????????????????(??)
3. ??????????????? (??????????)???????
??????????????????????????? (??????
????)????(??)
4. 20????????????????? 2,3 ??????
5. 4?????????????????? (???)???? 2  4???
???
6. ????????????????????????????
??? 2 ???????????????????????????????
?????????????????????????????????????
2 ???????????????????????????????????
? T ?????????????
f() =
exp ( 2=T )P
exp ( 2=T ) (4.23)
???????????????????? f() ??????????????
????????? T ??????????????????????????
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???????????????????? T = 100 ?????? T = 1 ???
?????????????????????????????????????
?? 2 ?????????????????????????????????
????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
 ??????????????????????????????????
???????????????????????????????? 1
?????????
 ???? 1 (15%): ?????????????????????????
(?)????????????????? (?)????
 ???? 2 (35%): ?????????????????????????
(?)???????????????? (?)????
 ???? 1 (30%): ?????????? (?) ????????????
?? 0:8  1:2??????????? (?)????
 ??? (19%)???????? (?)?????????????????
(?)????
 ???? 2 (1%): ?????????? (?)?????????????
?????? (?)????
? (4.23) ????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????
4.3.3 ????
?????????????? 4.1 ???????????????????
??????????? 4.4(a), (b), (c) ??????????????????
3 K???????????????????????????????????
???????????????? 4.1 ???????????????????
?????????????????????????????????????
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? 4.1 ????????????? [69] ????? Ba3Yb2Zn5O11 ????
????????? meV ????
B02 B
0
4  102 B34  102 B06  104 B36  104 B66  104
??? 0:0737  2:76  33:6 6:10 8:70 88:2
????? 0 3:45  97:4 3:06 37:9 29:5
????????????????????????????????? YbO6
?????????????????????????????????????
?????? 6 ?????????????????????????????
???
????????  ??????????????????????????
????????????? [87]?
 = dia + CEF =(1  CEF ): (4.24)
???????? H???? M??????????????? He ??
????????  ? He = H + M ???????? CEF , dia ??
???????????????????????????????????
 =  5:0 emu=mol , ????????? dia =  4:13 10 3 emu=mol ???
?????????????? 4.6 (b)???????????????????
????
4.4 ??
4.4.1 ???????????
Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????? 38.2 meV ??????Ba3Yb2Zn5O11 ?? Yb3+
????????? 1=2 ?????????????????????????
???????? S ? JX ! qSX , JY ! qSY , JZ ! pSZ ?????????
???? Yb ?????????? Z ???????? X;Y; Z ???????
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?????????
jiGS = 0:537 j
7
2
i   0:805 j1
2
i  0:251 j5
2
i : (4.25)
??????????? jiES1?jiES2?jiES3 ?????????????
jiES1 = 0:819 j
7
2
i   0:569 j1
2
i  0:0737 j5
2
i : (4.26)
jiES2 = j
3
2
i : (4.27)
jiES3 = 0:202 j
7
2
i+ 0:166 j1
2
i  0:965 j5
2
i : (4.28)
???????????
1
2
p = hjJZ jiGS = 
1
2
 2:35 (4.29)
q = hjJjiGS = 3:31 (4.30)
?????????????????????????????????? Yb3+
????? S = 1=2 ????????? Zeeman ?????????J ????
??? Zeeman ?????? g ??? gJ??????? B ???
HZeeman = gJBJ H (4.31)
??????
????????????? (4.31)?
HZeeman = gJB(qSXHX + qSYHY + pSZHZ) (4.32)
?????????????????? S = 1=2???
HZeeman = gB(SXHX + SYHY + SZHZ) (4.33)
???????????????? Zeeman ??
HZeeman = B(geX SXHX + geY SYHY + geZ SZHZ) (4.34)
????????? g ?? ge ( = X;Y; Z) ?
geX = gJq (4.35)
geY = gJq (4.36)
geZ = gJp (4.37)
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? 4.7 ? (4.38) ??????????????????????????
HRC????????????????????????MARI??????
????????????
??????????? g ??? g? = geX = geY = 3:78 , gk = geZ = 2:64 ??
????????????????? g ???????
??????????????? g ?????????????HRC ????
????????????????? (4.25) ????????????????
????
jiGS =  j
7
2
i    j1
2
i   j5
2
i : (4.38)
??????? 4.7 ? = ??? = ???????????????????
??????????? HRC???????????????????????
?MARI????????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????2
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
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4.4.2 Yb  Yb?????
Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????? S = 1=2 ??????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????? J ????? S = 1=2??????????
???????? 1.8(c) ???????? i ?????? Xi; Yi; Zi ?????
?????? x; y; z ????????????? Zi ?????????????
????????????????????????????8>>>>>><>>>>>>:
X1 =
1p
6
(x+ y   2z)
Y1 =
1p
2
( x+ y)
Z1 =
1p
3
(x+ y + z)
(4.39)
8>>>>>><>>>>>>:
X2 =
1p
6
( x  y   2z)
Y2 =
1p
2
(x  y)
Z2 =
1p
3
( x  y + z)
(4.40)
8>>>>>><>>>>>>:
X3 =
1p
6
( x+ y + 2z)
Y3 =
1p
2
(x+ y)
Z3 =
1p
3
( x+ y   z)
(4.41)
8>>>>>><>>>>>>:
X4 =
1p
6
(x  y + 2z)
Y4 =
1p
2
( x  y)
Z4 =
1p
3
(x  y   z)
(4.42)
62
????
???????????????????? Ji ??????????????
????????????????
Hiso =  Jiso
X
i<j
Ji  Jj (4.43)
?????????????????????????????Yb - Yb ???
? 3.3 A?????????????????? (4.43) ???????????
????????
? (4.43) ??????????????
Ji  Jj ! (qSXiXi + qSYiYi + pSZiZi)  (qSXjXj + qSYjYj + pSZjZj)
= q2Xi XjSXiSXj + q2Xi  YjSXiSYj + qpXi ZjSXiSZj
+ q2Yi XjSYiSXj + q2Yi  YjSYiSYj + qpYi ZjSYiSZj
+ qpZi XjSZiSXj + qpZi  YjSZiSYj + p2Zi ZjSZiSZj (4.44)
?????????????????????????????????????
???????????????????????????? (4.44)? Syi ~RijSj
?????i = 1; j = 2 ????
~R12 =
0@q2X1 X2 q2X1  Y2 qpX1 Z2q2Y1 X2 q2Y1  Y2 qpY1 Z2
qpZ1 X2 qpZ1  Y2 p2Z1 Z2
1A
=
0@11:0 11:0 7:7811:0 11:0 7:78
7:78 7:78 5:52
1A 
0@ 0:333 0  0:9430  1:00 0
 0:943 0  0:333
1A
=
0@ 3:65 0  7:330  11:0 0
 7:33 0  1:84
1A (4.45)
??????? ???????????? (i; j)??????????????
??????? ~Rij ??????????????
??? i ????????? (Xi;Yi;Zi) ?????????????
SAiSBi(Ai;Bi =Xi;Yi;Zi) ???????????
SAiSBi = (S
i Ai)(Sj Bj)
=

Si  ((Ai  x)x) + Si  ((Ai  y)y) + Si  ((Ai  z)z)

 Sj  ((Bj  x)x) + Sj  ((Bj  y)y) + Sj  ((Bj  z)z) (4.46)
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??????? (4.44)?? (4.46)????
Ji  Jj ! P xx12 Sxi Sxj + P xy12 Sxi Syj + P xz12 Sxi Szj
+ P yx12 S
y
i S
x
j + P
yy
12 S
y
i S
y
j + P
yz
12 S
y
i S
z
j
+ P zx12 S
z
i S
x
j + P
zy
12 S
z
i S
y
j + P
zz
12 S
z
i S
z
j (4.47)
????? ~Pij ?????HRC ??????????? p = 2:35?q = 3:31 ?
????
~P12 =
0@P xx12 P xy12 P xz12P yx12 P yy12 P yz12
P zx12 P
zy
12 P
zz
12
1A
=
0@ 8:94  2:01  0:102 2:01 8:94  0:102
0:102 0:102 8:74
1A (4.48)
???????????????????????? Sx; Sy; Sz ???????
????
H =  Jiso
X
i<j
X

Pij S
i
S
j
 (4.49)
????????? Pij ? p??? q ???????
??? (4.49) ?????????????????????????????
????? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????? Jiso < 0 ????
p; q ???????????????? 4.8 ? Ba3Yb2Zn5O11 ???????
???????????? p=q = 2:35=3:31 = 0:710 ????????????
q=p = 1?????????????????????????????????
jGSi1 =
1
2
(j"#"#i   j"##"i   j#""#i+ j#"#"i) (4.50)
jGSi2 =
1p
3
(+ j""##i+ j##""i)
  1
3
p
2
(j"#"#i+ j"##"i+ j#""#i+ j#"#"i) (4.51)
??????????????????? q > 0 ? p=q = 0 ???? XY ??
????????????????????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????? p=q ????????
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??????????????????????
jGSi1 = ( 0:000582  0:0000i) j""""i+ (0:00347 + 0:00502i) j"""#i
+ ( 0:00347  0:00502i) j""#"i+ ( 0:564  0:0335i) j""##i
+ (0:00388  0:00455i) j"#""i+ (0:388 + 0:0156i) j"#"#i
+ (0:172 + 0:0156i) j"##"i+ (0:00347 + 0:00502i) j"###i
+ ( 0:00394 + 0:00455i) j#"""i+ (0:172 + 0:0156i) j#""#i
+ (0:387 + 0:0156i) j#"#"i+ ( 0:00347  0:00502i) j#"##i
+ ( 0:564  0:0292i) j##""i+ (0:00394  0:00455i) j##"#i
+ ( 0:00394 + 0:00455i) j###"i+ ( 0:000582 + 0:0000i) j####i (4.52)
jGSi2 = (0:00264 + 0:0000i) j""""i+ (0:00334  0:00147i) j"""#i
+ ( 0:00334 + 0:00147i) j""#"i+ ( 0:124 + 0:00290i) j""##i
+ (0:00344 + 0:00157i) j"#""i+ ( 0:427 + 0:00343i) j"#"#i
+ (0:550 + 0:00343i) j"##"i+ (0:00334  0:00147i) j"###i
+ ( 0:00344  0:00157i) j#"""i+ (0:550 + 0:00343i) j#""#i
+ ( 0:427 + 0:00343i) j#"#"i+ ( 0:00334 + 0:00147i) j#"##i
+ ( 0:124  0:0167i) j##""i+ (0:00344 + 0:00157i) j##"#i
+ ( 0:00344  0:00157i) j###"i+ (0:00264 + 0:0000i) j####i (4.53)
?????? p > 0 ? q=p = 0 ??????????? all in - all out ?? [20]
?????????????????????????????????
? 4.8?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?? p? q ???????????????????????????
??????? Ba3Yb2Zn5O11 ????? (4.43) ????????????
???????????????????????????????? (4.48) ?
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????????
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? 4.8 (a) 0 < p=q < 1 ???????? (4.49) ????????????
(b) 0 < q=p < 1 ???????? (4.49) ???????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????? p=q = 0:71 ????
4.4.3 ?????????????????
???????????? h! = 55:0 meV ????????????????
???????????????????????? Yb???????????
???????????????????????YbNiSi3 ? 4f ??????
??????????????????????? [88]?YbP ????? P ??
?????????????????????????????????????
? [89]?YbPO4 ????????????????????????? [90]??
?????????????????????????????????????
????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ????? Yb?????
???????????????????????????? 4.5 ???????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????
4.5 ??
Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????????????
?????????????????????????????????????
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????????????? 38.2 meV ???????????????????
??????????????? 1/2 ???????????????????
???????????????????????? Yb3+ ?????????
?????????????????
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? 5?
????????
???????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ????????
?? Yb3+ ???????????????????????????????
?????????????????????????? S = 1=2 ??????
??????? Yb3+ ???? C3v ????????????????????
????????????????????????
????? Yb3+ ????????????????????????
???? 1/2???????????
???? 1/2??????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????T < 20 K
???????????? S = 1=2????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????
???? Yb3+ ????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???????????????
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5.1 ????
??? Ba3Yb2Zn5O11 ????????ANSTO ??????? OPAL ?
???????? PELICAN ??????????????????????
? Ei ????????????????????????????? Ei ?
Ei = 2:1 meV ??? Ei = 3:6 meV ????????????????????
???????????????? J ??????????? 38:2 meV(443 K)
?????????????????????????????????????
T ?????? Ei ?????????????
?Ei = 2:1 meV : T = 1.5 K, 3 K, 6 K, 12 K, 18 K, 40 K, 80 K, 150 K
?Ei = 3:6 meV : T = 1.5 K, 40 K, 80 K, 150 K
?? Ei = 2:1 meV??????????????????????? h! =
0.059 meV ??????Ei = 3:6 meV ?? h! = 0:135 meV ???????
5.2?Ei = 2:1 meV???Ei = 3:6 meV???? PELICAN????????
???????????????????????????????? (FWHM)
???? Ei = 2:1 meV ??? h! = 0:059 meV ??????Ei = 3:6 meV
h! = 0:135 meV ???????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????? 5.2 ????????
??????????? g(x) ???????????????????????
?????????????????? l(x)? = 0:187 ???????????
? p(x)?
p(x) = (1  )g(x) + l(x) (5.1)
??????
??? 17.14 g ??? HRC ??????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
? Yb ?????????????????????????????????
????????????????
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? 5.1 PELICAN ????????????????????????????
? 5.2 ??????????????????? PELICAN ???? [75]?
(a) Ei = 2:1 meV (b) Ei = 3:6 meV
5.2 ????
???? PELICAN ??????????????????????????
????? Institut Laue-Langevin (ILL) ?????????????????
??????? LAMP (Large Array Manipulation Program) ??????
5.2.1 ?????????????
? 5.3 ???? 5.4 ??????????????????? Ei = 2:1 meV
????????????????????????????????????
??? T = 1:5 K ?????????????????????? 5.3(a) ??
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? 5.3 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
?? (a)T = 1:5K, (b)T = 3K, (c)T = 6K, (d)T = 12K, (e)T = 18K ?
???
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? 5.4 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
?? (a)T = 40K, (b)T = 80K, (c)T = 150K ????
?????????? 0:3 meV < h! < 0:8 meV ?????????????
?????????? h! = 0:39 meV ??? h! = 0:52 meV ???????
5.2 ??????????????????????? h!  0:75 meV ???
??????????????????????????? h! = 0:73 meV ?
h! = 0:78 meV ?????????????????????????????
??????????????????????????? 4 ????????
????????????????????????????Q = 0 A 1 ??
Q = 1:3 A 1 ??????????????????????????????
?? S = 1=2 ???????????????????????????????
???????? Yb4 ??????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
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??????????????????????????? 9 ????????
jStotal = 1i ???? 5 ???????? jStotal = 2i ????????????
??????? h! = 0 meV ????????????????????????
? 5.3(b), (c), (d), (e)??????? T = 3 K, 6 K, 12 K, 18 K ??????
???????????????? 5.4(a), (b), (c)??????? T = 40 K, 80
K, 150 K ????????????????????????? 5.3(a) ????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????? h! = 0:059 meV ????h! < 0:059 meV ?
?????????????????????????????????????
??????????????
???T > Tbase ??????????????????????? 5.3(b), (c),
(d), (e)???? 5.4(a), (b) ?????????? Tbase ???????????
??????????? 5.3(a) ??????????????????????
?????????????????????????????????????
5.4(c) ???????? T = 150 K ????????????????????
?????????????????? Yb3+ ? J ?????????????
???????????????????????????? S = 1=2 ? Yb3+
?????????????????????????????
? 5.5 ???? 5.6 ? Ei = 3:6 meV ??????????????????
???T = 1:5 K ????????????????? 5.5(a) ????? 5.3(a)
??????????????????????Ei ?????????????
???????????????????????????????????
?????????????????????? 5.3(a) ??????????
0:3 meV < h! < 0:8 meV ????????????? Q  1:3 A 1 ???
????????????????????????????????? Yb3+
??????????? Yb4 ??????????????????????
Ei = 2:1 meV ????????????????????? Q  1:3 A 1 ?
????????????????????????????????????
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? 5.5 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
???? (a)T = 1:5K, (b)T = 40K ????
? 5.6 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
???? (a)T = 80K, (b)T = 150K ????
5.5(a) ????? h! = 1:75 meV ?????????????????????
?????? 5.5 (b) ???? 5.6 (a), (b) ?????????????????
???????????????????????????????????
? 5.7 ???? 5.8 ? Ei = 2:1 meV ??????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????
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? 5.7 (a) ? T = 1:5 K?????????????????????????
????????? h! = 0 meV ?????????? h! = 0:059 meV ??
????????????????????????????????? 5.7 (b)
? T = 3 K ????????????????????????????????
T = 6 K ??????? 5.7 (c) ?????????????????????
5.7 (d) ?? 5.8 (a), (b) ??????????????????????????
?????????????????????????????????????
? 5.7 (c) ? T = 80 K ?????????????????????? 5.8 (b)
?????????????????????????????????????
?????? h! < 2:0 meV ???????T = 40 K ??? T = 80 K ????
????????????????????????????? T = 80 K???
???????????????????????????????T = 150 K
?????????? 5.8 (d) ???????????????????????
?????????????????????????? T = 150 K ?????
??????????????????????????????
5.2.2 ?????????????
? 5.5(a) ?????? T = 1:5 K,Ei = 3:6 meV ?????????????
????? 0:3 meV < h! < 0:6 meV ???????????????????
???????? 0:6 meV < h! < 0:9 meV ????????????????
?????????? 5.9 ????????? Q  1:3A 1 ?????????
?????? Ba3Yb2Zn5O11 ? Yb3+ ???????????????????
???? 3.3 A??????????????????????????????
???????????????????????????????????
5.2.3 ?????????????
?????????????
??????????????? 5.10? 0 meV < h! < 2:0 meV ?????
??????? 5.3 ???? 5.4 ????????????? Ei = 2:1 meV ?
??????????????????0.75 A 1 < Q < 1.25 A 1 ??????
????????T = 1:5 K ????????? 0:3 meV < h! < 0:8 meV ??
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? 5.7 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
????????????? (a)T = 1:5 K, (b)T = 3 K, (c)T = 6 K,
(d)T = 12 K, ????
?????????????????????????????????????
?????????????????
Ei = 3:6 meV ?????????????????? 0.75 A 1 < Q <
1.25 A 1 ???????????? 5.11 ???????????????
Ei = 2:1 meV ??????????????????????????????
?? h! = 1:75 meV ?????????????????????
???????  2:0 meV < h! < 0:0 meV ?????????????
????????? 5.12 ????? 5.7 ?????????????????
T = 1:5 K ??????????????????????????????
????????????????????????????? 5.10 ????
T = 1:5 K ???????????????????????????????
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? 5.8 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
????????????? (a)T = 18 K (b)T = 40 K, (c)T = 80 K,
(d)T = 150 K ????
?????????????????????? 5.12 ? T = 3 K ??????
??????????? 5.10???????????????????????
?????????????? 5.12????????????????????
??????????
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? 5.9 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????(a) 0:3 meV <
h! < 0:6 meV ???????????(b) 0:6 meV < h! < 0:9 meV ???
????????
? 5.10 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ?????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????0 meV <
h! < 2:0 meV ????????Q ??????? 0.75 A 1 < Q < 1.25
A 1 ????
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? 5.11 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ???????
? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????
(a)0:0 meV < h! < 2:5 meV ????????(b)1:0 meV < h! <
2:5 meV ???????????? Q ??????? 0.75 A 1 < Q <
1.75 A 1 ????
? 5.12 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ?????????????????????? 2:0 meV <
h! < 0:0 meV ????????Q ??????? 0.75 A 1 < Q < 1.25
A 1 ????
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??????????
? 5.10?? 5.12 ????????????????????????????
5.2 ????????? (5.1) ??????????????????????
????????????????????????????????????
? 5.13 ???? 5.14 ? T = 1:5 K T = 6 K?T = 40 K ??? T = 80 K ?
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????? 1:5 K < T < 40 K ?????
?????????? T = 80 K ?????????????????????
????????????????????????????????????
T = 150 K ??????????????????????????????
? 1:5 K  T  40 K ??????????????????????????
? T > 80 K ??????????????????????????????
???????????????????????????????? 5.15??
5.16 ???? 5.17 ????? 5.15????????????????????
???????????????????T = 80 K ????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????? 5.1 ???? 5.2 ??????
????????????? 0 ?????? h! > 0 ????????????
? h! < 0 ????????????? Ei = 3:6 meV ???????????
??????? h! = 1:75 meV ???????? k8 ??? (? 5.11 ??)??
????????????????????????????????????
? h! > 0??????????????????????h! < 0??????
?????????????????????? 5.15 ????????????
?????????????????????????????????????
?????????? h! < 0???????? h! > 0???????????
???????????????????? 16 ???? 17 ?? 5.14?????
?????????????????????????????????????
????????????????????
????????????? 5.16 ???? 5.17 ????T = 1:5 K ????
?????????????????????????????????????
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? 5.13 ? 5.10 ????? 5.2 ????????? (5.1) ?????????
?????(a)T = 1:5 K (b)T = 6 K
? 5.14 ? 5.10 ????? 5.2 ????????? (5.1) ?????????
?????(a)T = 40 K (b)T = 80 K
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????
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? 5.15 ?????????????????????????(a) ???
????????(b) ??????????????????????????
T < 80 K ??????????????????????????????
??????????????????????
? 5.16 ??????????????????????h! > 0 meV ???
??????(a) ??? T = 1:5 K ????????? 4?????????
?????(b) ??? T = 1:5 K ????????????????????
????????? 5??????????????
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? 5.1 ?????????????????????????h! > 0 ???
?????????
1.5 K 18 K 40 K ????? (????)
??? 1 ??? 0:212 meV 0:212 meV 0:054 meV
??? 2 0:386 meV 0:379 meV 0:378 meV 0:049 meV
??? 3 0:516 meV 0:514 meV 0:514 meV 0:047 meV
??? 4 0:729 meV 0:728 meV 0:727 meV 0:044 meV
??? 5 0:782 meV 0:782 meV 0:779 meV 0:043 meV
??? 6 ??? 0:972 meV 0:970 meV 0:042 meV
??? 7 ??? 1:03 meV 1:03 meV 0:042 meV
??? 8 ??? 1:24 meV 1:24 meV 0:043 meV
??? 9 ??? 1:38 meV 1:37 meV 0:044 meV
??? 18 1:75 meV ????? ??? 0:136 meV
? 5.2 ?????????????????????????h! < 0 ???
?????????
3 K 18 K 40 K ????? (????)
??? 11  0:20 meV  0:21 meV  0:21 meV 0:066 meV
??? 12  0:374 meV  0:376 meV  0:377 meV 0:074 meV
??? 13  0:508 meV  0:508 meV  0:505 meV 0:078 meV
??? 14  0:732 meV  0:730 meV  0:731 meV 0:087 meV
??? 15  1:00 meV  1:00 meV  0:99 meV 0:101 meV
??? 16  1:24 meV  1:22 meV  1:22 meV 0:111 meV
??? 17 ???  1:32 meV  1:33 meV 0:116 meV
???????
?????????????????????????????? 6 ????
?????????????????????? jEGSi, jE1sti, jE2ndi, jE3rdi,
jE4thi, jE5thi ????? ??????????H 0 ????????????
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? 5.17 ??????????????????????h! < 0 meV ???
??????
???
EGS = 0:0 meV (5.2)
E1st = 0:39 meV (5.3)
E2nd = 0:52 meV (5.4)
E3rd = 0:73 meV (5.5)
E4th = 0:78 meV (5.6)
E5th = 1:75 meV (5.7)
??? S = 1=2????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????? PELICAN ???????????
?????????????????????????????????????
???????? Ba3Yb2Zn5O11 ?????????????????????
?????????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ???
?????????? S = 1=2 ??????????????????????
????????????????????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ?????????????????????
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5.3 ??
???????????????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ???????????? 3.3 A? Yb4 ??????????
?????????????????????????????????? 38.2
meV ??????????????????????????????????
???????????????????? S = 1=2 ????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????? 4.8?????????? S = 1=2??????
??? 7 ?????????????????? 7 ?????????????
?? 2 ?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????? S = 1=2 ???????????????????
?????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ???????????
?????????????????
5.3.1 ???? S = 1=2 ???????
???????????????
H=  
X
i<j
X

Jij S

i S

j ; (i; j = 1; 2; 3; 4); (;  = x; y; z) (5.8)
???????????????????????????????????
J^ij =
0@Jxx Jyx JzxJxy Jyy Jzy
Jxz Jyz Jzz
1A (5.9)
??????? 1.8 (c) ????? Yb4 ?????? 1-2 ??????????
??? 1-2 ??????????????????
1) ?? 1-2 ??????????
2) ?? 1-2 ?????????
3) ?? 1-2 ???? z ???????????????????
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??????????????????????????????? S ???
?????????
1) (Sx1 ; S
y
1 ; S
z
1 ) ! (Sy2 ; Sx2 ; Sz2 ) 2) (Sx1 ; Sy1 ; Sz1 ) ! ( Sy1 ; Sx1 ; Sz1 ) 3)
(Sx1 ; S
y
1 ; S
z
1 )! ( Sx2 ; Sy2 ; Sz2 )
??????????? (5.8)?????????????? J^12 ?
J^12 =
0@J1 J3  J4J3 J1  J4
J4 J4 J2
1A (5.10)
??????????
???????????????
J^13 =
0@J1  J4 J3J4 J2 J4
J3  J4 J1
1A (5.11)
J^14 =
0@ J2 J4 J4 J4 J1 J3
 J4 J3 J1
1A (5.12)
J^23 =
0@ J2 J4  J4 J4 J1  J3
J4  J3 J1
1A (5.13)
J^24 =
0@ J1  J4  J3J4 J2  J4
 J3 J4 J1
1A (5.14)
J^34 =
0@ J1  J3  J4 J3 J1 J4
J4  J4 J2
1A (5.15)
????J4 ???????????????? Dzyaloshinsky-????????
????????? [91, 92]????????????????????????
????????????????????
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5.3.2 ????
? ( 5.8 ) ???????????????????????????????
? ( 2.38 ) ???? (2.39) ????????????? J1; J2; J3; J4 ????
??? 5.18 (a) ????? T = 1:5 K ???????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
? SQUID ??????? Quantum Design ???????? MPMS ????
???? 1.8 K??????????????? 0.1 T ????
5.3.3 ????
? ( 5.8 ) ???????????????????? 5.18 (a)???????
????????????????????????????????
J1 =  0:570 0:033 meV (5.16)
J2 =  0:558 0:028 meV (5.17)
J3 = 0:000 0:023 meV (5.18)
J4 = 0:113 0:014 meV (5.19)
???????????????????? 2 ???????????????
??????????????????????? 5.18 ?? 5.20 ???? 5.22
????? 5.23 ???????????????????????  0:57 meV
????????????? S = 1=2 ???????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????Ba3Yb2Zn5O11 ????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????? (4.50) ????
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? 5.18 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ??????????
?? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????0.75
A 1< Q < 1.25 A 1 ?????????????????????????
????????????? (a) 1.5 K, (b) 3 K, (c) 6 K, (d) 12 K, (e) 18 K,
(f) 40 K ????
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(4.51) ??????????????????
jGSi1 = +(0:0179 + 0:0905i) j"""#i
+ ( 0:0179  0:0905i) j""#"i+ (0:466 + 0:311i) j""##i
+ (0:0905  0:0179i) j"#""i+ ( 0:223  0:154i) j"#"#i
+ ( 0:223  0:154i) j"##"i+ (0:0179 + 0:00905i) j"###i
+ ( 0:0905 + 0:0179i) j#"""i+ ( 0:223  0:154i) j#""#i
+ ( 0:223  0:154i) j#"#"i+ ( 0:0179  0:00905i) j#"##i
+ (0:466 + 0:311i) j##""i+ (0:0905  0:0179i) j##"#i
+ ( 0:0905 + 0:0179i) j###"i (5.20)
jGSi2 = ( 0:00337) j""""i+ (0:0376  0:0376i) j"""#i
+ ( 0:0376 + 0:0376i) j""#"i+ (0:151i) j""##i
+ (0:0376 + 0:0376i) j"#""i+ (0:483) j"#"#i
+ ( 0:483) j"##"i+ (0:0376  0:0376i) j"###i
+ ( 0:0376  0:0376i) j#"""i+ ( 0:483) j#""#i
+ (0:483) j#"#"i+ ( 0:0376 + 0:0376i) j#"##i
+ ( 0:151i) j##""i+ (0:0376 + 0:0376i) j##"#i
+ ( 0:0376  0:0376i) j###"i+ ( 0:00337) j####i (5.21)
???????? Stotal ????? 0.122 ?????????????????
(5.9) ?????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???
? 5.19 ? Ei = 2:1 meV?3:6 meV ??????????????????
????? T = 1:5 K ????? 5.3(a) ???? 5.5(a) ??????????
???????????????????
? 5.18 ???? 5.20 ??Ei = 2:1 meV ???? T = 1:5 K, 3 K, 6 K, 12 K,
18 K, 40 K, 80 K, 150 K ?????????????????????????
?????? 5.21 ? Ei = 3:6 meV ????????????????????
?????????????? 1:5 K < T < 40 K ?????????????
?????????????5.18 (a) ??? 0:3 meV < h! < 0:8 meV????
?????????????????????????????????????
???????????? 5.21 ??????????????????????
89
??? Ei = 1:75 meV ??????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????
???? 5.18 ???? T = 80 K ??? T = 150 K ?????????
????????????????????? Yb3+ ???????????
S = 1=2 ???????????????????????????????
???????????????????????????? 4 ??????
?????????????????????????? 38:2 meV, 55:0 meV,
68:3 meV ??????????????????????????????
????????????????T < 40 K ?????????????
??????? PGS ? PGS(T < 40 K) > 0:999 ??????? T = 80 K
????? PGS(T = 80 K) = 0:995 ?????? T = 150 K ?????
PGS(T = 150 K) = 0:931 ????T = 80 K ???????????????
5.18 (a) ?????????????????????????? S = 1=2 ??
????????????????T = 150 K ???????????????
9???????????????????? S = 1=2 ???????????
?????????T > 150 K ??????????????????????
??????????????????
T = 1:5 K, Ei = 3:6 meV ?????????????????? 0:25 meV <
h! < 0:95 meV ????????????????????????????
????????? 5.22 ????????????????????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????? S = 1=2 ??????????????????
?????????????
???????????????????????????? 5.24 ?????
??????????????????????????
HZeeman = geBH 
X
i
Si (5.22)
????????????????ge ??? g ??????H ???????
????? H = 0:1 T ??????????????????????????
90
? 5.19 (a) Ei = 2:1 meV?(b) Ei = 3:6 meV ?????????????
??????????????? T = 1:5 K ????
? 5.20 PELICAN ??????? Ei = 2:1meV ???????????
? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????0.75 A 1
< Q < 1.25 A 1 ???????????????????????????
??????????? (a) 80 K, (b) 150 K ????
???? tetra ????????????????  ?
 = tetra + 0 (5.23)
????0 ???????? Van Vleck ??????????????????
0 ? ge ????????????0 = 6  10 3 emu=Yb mol?ge = 2:6
?????? 5.24 ???????????????????????
????????????????????????????? 0.5 K ???
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? 5.21 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ???????????
? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????0.75 A 1
< Q < 1:25 A 1 ???????????????????????????
?????????? 1.5 K ??????????????????????
?????
???????????? [93] ??????????????????????
???????? (5.22)????????? g ???????????????
???????????? 5.25??????????????????????
????????????????? g ??? 2.6 ???Van Vleck ?????
0:0121 (emu=Ybmol) ????H > 5 T??????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????? g ??????????????
Yb3+ ??????????????????????????????????
(X;Y; Z)?????????????????????????? A?????
?????????? A ????X;Y ??? g ??? g??Z ??? g ???
gk ???????????? (X 0; Y 0; Z 0)???? Z 0 ?????H = HZ^ 0 ?
???????????????????????? Z^ 0 ? Z 0 ????????
?????????????????????????H 0Zeeman ?
H 0Zeeman = g?HXSX + g?HY SY + gkHZSZ (5.24)
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? 5.22 PELICAN ??????? Ei = 3:6meV ????????
Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????????????????
?????? 0:25 meV < h! < 0:95 meV ???????????????
?????????????
? 5.23 Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????????
??????????????????????????????
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? 5.24 Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????????
????g ?????????????????????????????
?????????????? (X 0; Y 0; Z 0) ???????????????
S0 = S 0 ?????????
H 0Zeeman =g?(H X)(S X) + g?(H  Y )(S  Y ) + gk(H Z)(S Z)
=
X
A
gA(H A)(S A)
=
X
A
gA(HZ^ 0 A)(S A) (5.25)
??
(Z^ 0 A)(S A) = (Z^ 0 A)((SX0X^ 0 + SY 0Y^ 0 + SZ0Z^ 0) A) (5.26)
??????? X^ 0; Y^ 0 ? X 0; Y 0 ????????????????HZeeman ?
???? g? = 2:78 ??? gk = 2:22 ?????????? 5.26???????
???????????? Van Vleck ????? 0:0121 (emu=mol Yb) ??
??????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????????
???????????????? g ???????????????????
??????????????????????????????????
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? 5.25 Ba3Yb2Zn5O11 ????????????? [93]?????????
??????????????????????????? g ?? geff ???
?????? (5.22) ??????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????
? 5.26 Ba3Yb2Zn5O11 ??? [93]??????????????????
???????????????????????????? g ??????
??????????????????????g ??????? g? = 2:78,
gk = 2:22 ????
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? 5.27 Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????????
??(a) 0 K < T < 15 K ???(b) 0 K < T < 1 K ???
5.4 ??
5.4.1 ?????????
????????????Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????
????????????????????? [69] ????????????
??????????????? (? (5.8)) ????????????????
??????? (5.16)?? (5.17)?? (5.18)?? (5.19) ???????????
??? (1.29) ?????? 5.27 ?????????????????????
Ba3Lu2Zn5O11 ?????????????????????????? Cm ?
????????1 K < T < 15 K ?????????????????????
??????????????????????? 1:5 K ??????????
??????? 1:5 K < T < 40 K ????????????????????
????????????????????????????????? S = 1=2
?????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ???????
?????????????????? T < 1 K ??????????????
?????????????????????????????????????
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?????????????????????????????????????
???????????????????????????????
???????????? Ba3Yb2Zn5O11 ?????????? 3.3 A? Yb4
????????? S = 1=2???????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????? Tbase = 24:3 mK ????? 5.28 (a) ?????????
??????????????????????????????????
S(T ) =
Z T
Tbase
C
T
dT (5.27)
??????????????????? 5.28 (b) ????????? R ???
S(W = 2) =
R
4
log 2 (5.28)
?????????????????W ??????? Yb4 ????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????
????????????????????????????????????
???????? Eg ??????Eg = 0:012 meV ????????????
?? 5.28 (a) ??????????????????????????????
???????????? Yb4 ??????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????? Yb4 ????????????????????????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????? Eg ????????????????????? EC?????
?????????????????? EL ???Eg = EC + EL ??????
????????????EC = 0:01 meV?EL ?????? 0:016 meV ??
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? 5.28 (a) Ba3Yb2Zn5O11 ???????????? [93] ???????
?????????? Eg = 0:012meV ????(b) Ba3Yb2Zn5O11 ????
???????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????
?????????????????????????????????Eg ??
?????????????????????????????????????
??????????????? 5.29 ???????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? Yb4
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????
5.4.2 ???????????
S = 1=2 ?????????????????????????????
???????????????????????????????????
? [15,94,95]???????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????? S = 1=2???????????
?????????????????????????????????????
98
? 5.29 (a)Ba3Yb2Zn5O11 ??????(b)Ba3Yb2Zn5O11 ???????
????????????? [93] ????????????????????
?????????????????(????)
??????
??????????????????????? 2?????? (1.7)???
?????????????????????????????????????
??????????? T < 1 K ?????????????????????
?????????????????????????????????????
?????S = 1=2????????????????????????????
??????????????????????????
??? 5.29 ??????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????
???????? Ba3Yb2Zn5O11 ???????????????????
?????????????????????????????????? 50 K
??????????????? S = 1??????????????????
?? ZnV2O4 [16, 17, 96{98] ?MgV2O4 [17, 96, 98, 99] ???????????
99
????? 0:05 K?????????? 0:1 K???????????????
???????????????? [93]???? S = 1 ??????????
S = 1=2?????????????????????????????????
?? S = 1=2 ??????????????????????????? Yb3+
???????? O2  ??????????????????????????
Yb3+ ???????????????? Yb4 ???????????????
?????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????
????????????????????????????????????
???????? MgCr2O4 ???????????????????????
?????????????????????????????????????
?????? [100]????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????? [94]?Ba3Yb2Zn5O11 ????? Yb4 ?
?????????????????????????????????????
??????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
???
????????????????????????????????????
??????????????????????????? Resonating Valence
Bond ????????????????????????????????
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???????????????????????? Valence Bond Crystal ?
Valence Bond Glass ?????????????????
5.4.3 ????????
????????????????????????????????????
?????????Yb4 ?????????????????????????
?????????Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????????
????????????????????????????????????
Yb Yb ?????????? S = 1=2??????????????????
?????????????????????
H =  
X
i<j
JijSi  Sj (5.29)
??????? Jij ????????????????????????? Yb?
?????????? Jij = Jintra ????????????? Yb??????
????? Jij = Jinter ????Jintra ???? (5.9) ????????? XY?
???????? J1 ? ????????????? J2 ????
Jintra =
2
3
J1 +
1
3
J2
= 0:566 meV (5.30)
??????? J1?J2 ?? (5.16) ? (5.17) ???????Jintra =
0:566 meV >> Jinter ???????????????????????
??
h! '
q
J2intra + Jintra(Q) (5.31)
(Q) = Jinter
X
i
exp ( iQ Ri) (5.32)
??? [101{103] ???? Ri ??????????????????????
???
Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????? ainter ? ainter = 9:6 A
??????? 1.8 (a) ???????????????????????????
????????????????????????????? 12??????
101
?? A?
A = h!max   h!min
=
q
J2intra + Jintra  12Jinter  
q
J2intra   Jintra  4Jinter
' 4Jinter (5.33)
????
?????????????????? h! = 0:059 meV ???????
??? h! ???????????? 5.2 ????????????????
4Jinter > 0:059 meV ???? h! > 0 ??????????????????
?????????????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ???
6.2 A??? Yb4 ????????????? 0:015 meV ??????????
????????? S = 1=2???????????????????????
???????????????????????????????
Jinter
Jintra
<
0:015 meV
0:566 meV
= 0:03 (5.34)
???????? Jinter ? Jintra ? 3 % ??????????? S = 1=2???
??????????????????????? 10 3J3inter=48J2intra [33] ??
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?? Jintra ???????????????????????
5.4.4 ?????????????
? (5.8)?????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ??????????
??
J^12 =
0@ 0:570 meV 0:000 meV  0:113 meV0:000 meV  0:570 meV  0:113 meV
0:113 meV 0:113 meV  0:558 meV
1A (5.35)
???????????? J^12 ??????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????????????? Dzyaloshinsky-?
????? [91, 92] ????????????????????????????
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???????????????????? s = 1=2 ?????? s ?????
?????????
H 0 =  J 0iso
X
i<j
si  sj   J 0DM
X
i<j
D^ij  (si  sj) (5.36)
???????????????????? Dzyaloshinsky-?????????
?????????????????????????????????????
Valeri N. Kotov ??????Dzyaloshinsky-?????????? S = 1=2 ?
????????????????????????????? S = 1=2???
????????????? S = 1=2???????????????????
?????????????????????????? [104] ????????
?????????????????????????????????????
????????????????  ?  =< Sm  (Sn  Sl > 6= 0 ?????
?????????????m;n; l??????????Ba3Yb2Zn5O11 ???
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ????????????????
?????????????????????????????????????
J3inter=J
2
intra ??? [104]?????????????????????????
???????????????? Jintra ??????????????????
?????
5.4.5 Yb ?????????
??????????????????????????????????
Yb3+ ??????????????????????????????????
??????????????????????????? [105]???????
?????Hiso??????????HIsing????????????????
???Hpd ???????????????????????HDM ?????
???????
Hiso =  Jiso
X
i<j
Ji  Jj (5.37)
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HIsing =  JIsing
X
i<j
(Ji  Z^i)(Jj  Z^j) (5.38)
HDM =  JDM
X
i<j
D^ij  (Ji  Jj) (5.39)
Hpd =  Jpd
X
i<j
[Ji  Jj   3(Ji  R^ij)(Jj  R^ij)] (5.40)
??? Z^i ??????????????? Z ????????????R^ij ??
?? i???? j ????????????????D^ij ? Dzyaloshinsky-??
?????????????????????????????????????
H =Hiso +HIsing +HDM +Hpd (5.41)
? (4.43)??? (4.49)????????????? (5.41)??????????
??????? Si ????????????????????????
JIso =  0:0800 meV; JIsing =  0:0884 meV (5.42)
JDM = 0:0199 meV; Jpd =  0:0321 meV (5.43)
?????????? p = 2:02?q = 3:45 ??????????????? g ?
? gk = 2:22?g? = 2:78???????
p =
gk
gJ
= 1:94; q =
g?
gJ
= 2:43 (5.44)
(gJ :???? g ??????? gJ = 8=7)???????????
JIso =  0:1188 meV; JIsing =  0:0605 meV (5.45)
JDM =  0:00491 meV; Jpd =  0:0222 meV (5.46)
????????????? p? q?????????????????????
?????????????????????????????????????
???????????????????? S = 1=2????????????
??????????????????????????????? J ????
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??????????????????????????Jpd ?????????
??????????????????????????????????
Hdip =  Jdip
X
i<j
[Ji  Jj   3(Ji  R^ij)(Jj  R^ij)] (5.47)
????????????? Yb3+ ???? 3.3 A ??? Jdip  10 3 meV ?
????????????????????????????????????
Yb3+ ?????????????????????????
5.5 ??
??????????????? PELICAN ???? Ba3Yb2Zn5O11 ???
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????? S = 1=2??
????????????????????????????????????
???????????????????????????? T > 1:5 K???
?????????????????????????????????????
?????????????? 24 mK ?????????????50 mK ??
???????????????????????????????????1 K
????????????? R log 2????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????? Resonating Valence Bond ??
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
T > 80 K???????80 K???? Yb3+ ???????????????
? 0.99??????????? S = 1=2???????????????????
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? 6?
??
??????????????????? Ba3Yb2Zn5O11 ?????????
????????????????????????????? S = 1=2???
???????????????????? S = 1=2????????????
?????????????30 K > T > 1:5 K ???????????????
????????????????? S = 1=2???????????????
??????????????????
????????????????????????????????????
???????????????????????? Ei = 154:4 meV ????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
???? 38:2 meV ??????????????????? S = 1=2 ????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????? S = 1=2?????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????
T > 1:5 K???? Ei = 2:1 meV ???????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????? S = 1=2 ?????
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??????????????????????????????? S = 1=2 ?
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????? S = 1=2 ?????????
???????? T < 80 K ????????????T = 80 K ??????
??????????? 0.995 ???????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????? 2 ????????????????????????????
?????? T > 1:5 K?????????????????????????
????? S = 1=2???????????????????????????
????? T > 1:5 K??????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????? g?????
????????????????????????g ????????????
?????????????????????????
?????????????? 2?????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
??????????????????????????????  ?????
????????0:05 K?????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????
????? S = 1=2??????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
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?????????????????????????????????????
???????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
??????????????????????????? Resonating Valence
Bond ???????????????????????????????
???????????????????????? Valence Bond Crystal ?
Valence Bond Glass ???????????????????????????
?????????????????????????????????????
????????????????????????????????
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??
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